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 Molecular dynamics program is developed by Excel VBA for Lennard-Jones system. Micro 
canonical and canonical ensemble is available. Thermodynamic properties, pair correlation 
function, mean square displacement and auto correlation function of velocity are calculated. 
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たとえば時間 t と温度 T は 
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を m、 速度を v、時間を t, 力を f と書く.三次元にお
ける変数のうち、ここでは簡単のため x 成分のみを
記す. 
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また速度 vx(t)は次の式から計算する. 
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図３ハミルトニアンの平均値と根平均ニ乗偏差 











Table 1 Typical input data for gas, liquid or solid. 
Gas Liquid Solid
Temp 1.5 0.7 0.1
numberDensity 0.001 0.6 1














きである.正常終了では sheet4 に Fig.4 のような表示
がなされる.異常終了の場合もその旨書かれる.異常
終了の原因として多いのは時間刻み幅が大き過ぎる






length of the basic cell ＝7.52829
Normal end  
 
図 4正常終了 








Fig.5 Monitor of kinetic energy, potential energy and 
Hamiltonian. 
 









Fig.6 Autocorrelation function of velocity c(t) and mean 




























図 8 自己拡散係数 
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